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An トラクトを持つDNAの多くは湾曲していることは電気泳動の実験等で指摘されている。 An ト
ラクトを含む数種のDNAを合成し，そのNMRを測定し， 2 次元NMRから NOEのデータを収集し，
プロトン間の距離の情報を得た。それによるとこれらのDNAでは副溝の巾が V端から 3 '端に向けて
徐々に狭くなって行くことがわかった。この事実にもとづいて ， .An トラクトを含むDNAのある物は
曲るが、ある物は曲らないことを統一的に説明するモデルを提出した。次にこのDNAの構造を定量的
に決めるために拘束条件付き分子動力学の方法を導入した。分子動力学の計算には既存のプログラムが
あるが，そこに用いられている経験的エネルギー項に加えて， NMRから求められるプロトン間の距離
の情報と二面角に関する情報を疑似エネルギー項を加えるという拘束条件を付けた分子動力学の計算プ
ログラムを作成した。それを用いて，初期構造として異なる二つの構造A ， B型を用いた計算を行った
が，初期構造によらない値に収赦した。他の方法と比較する意味で，拘束条件付きエネルギ一極小化の
方法と普通の分子動力学法でも計算を行ったが，これらの方法では初期構造に依存した局所極小構造し
か得られず，一つの構造への収束は見られなかった。拘束条件付き分子動力学によって得られた構造は
先のモデルとよく一致するものであった。
以上片平君の論文は An トラクトを含むDNAの湾曲に注目し，それを説明するモデルを提出したこ
と，また定量的な構造を求めるためにNMRから得られる情報を拘束条件とする分子動力学の方法を開
発して，これらのDNAに適用し，最も確からしい構造を提出したことは，この方面の研究に新しい分
野を開拓したことになり，理学博士の学位論文として十分価値あるものと認めるo
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